Uloha 3: Linearni molekula v elektrickém poli
Termin odevzdani: 29. duben

Orientace linearni molekuly je popsana smérovym vektorem
1 = (ng,ny,n,) = (cosesinb, sin psinf, cos §).

V kvantové mechanice pak jsou jeji rotace popsany vlnovou funkei (0, ¢).
Uvazujme dynamiku rotaci popsanou hamiltonianem

H=T+V == o2 + o (i + )] B
kde L2 je operator kvadratu orbitalniho momentu hybnosti, I je moment setr-
vacnosti molekuly, F je velikost elektrického pole a oy, o) je polarizovatelnost
molekuly ve sméru molekularni osy a kolmo na ni. S pomoci varia¢niho prin-
cipu najdéte odhad nejnizsich stavii diagonalizaci hamiltonidnu v béazi dané
prvnimi deviti sférickymi harmonikami Y;,,, | =0,1,2, m = -, -+ 1,....[.
Podrobnéji

1. Operator kinetické energie T =12 /21 je skalarni operétor, operator
potencialni energie V' napiste jako soucet skalarniho operatoru a jedné
ireducibilni slozky tenzorového operatoru 2. fadu. (1 bod)

2. UrCete, které maticové elementy (Y7, |H|Yiym,) jsou nulové. Mezi témi
nenulovymi se pokuste najit casti, které jsou svazané Wignerovou-
Eckartovou vétou. (3 body)

3. Nenulové maticové elementy vycislete. Mlizete pouzit pifimou integraci,
Wignerovu-Eckartovu vétu nebo Gauntovu formuli. (3 body)

4. Diagonalizujte hamiltonian a najdéte odhad energie stavi ve variacnim
prostoru. Identifikujte zdkladni stav. (3body)

Pro zjednodusSeni vypoc¢tl mizete pouzit substituce & = %(a” +2a,), A =
(Oé” — OéL)/O_é
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sBE°a = —A\.
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Navic dosadte AA = 35/6.

Poznamka k odvozeni hamiltonidnu: Potencidlni energie je ddna polarizaci mole-
kuly v elektrickém poli podobné jako jsme to rozebirali v minulém semestru pro
atom vodiku. Pro molekulu je ale polarizace symetrickym tenzorem druhého Fadu.
V ptipadé lineadrni molekuly jsou jeho vlastni sméry, jeden do sméru molekularni
osy 77 a kolmo na ni. Takovy tenzor lze v kartézskych slozkach napsat jako

Qg = O NNy + OéJ_(dkl — nknl).

Vysledna potencialni energie je pak dana projekci tohoto tenzoru do sméru elek-
trického pole V = %E S E, které jsme zvolili ve sméru osy z E = Ee,. Ve
skutecnosti bychom také museli zapocist interakci statickych multipolévych mo-
mentt molekuly s polem.



